S1
25 (1) O (9) 3160 (1) 10114 (3) 5858 (1) 24 (1) O (10) 5733 (1) 4160 (4) 9115 (1) 38 (1) N (1) 4504 (1) 2537 (4) 8667 (1) 18 (1) C (1) 1643 (2) 2793 (5) 7507 (2) 38 (1) C(2) 2471(2) 3991(4) 7731 (1) 18 (1) C (3) 2706 (1) 4442 (5) 8562 (1) 18 (1) C (4) 3535 (2) 5652 (4) 8812 (1) 17 (1) C (5) (2) 23 (1) C (13) 3853 (2) 8863 (5) 5764 (2) 22 (1) C (14) 3793 (2) 8310 (6) 4958 (2) 31 (1) C (15) 4580 (2) 10334 (5) 6119 (2) 31 (1) O (1) 1052 (2) 3668 (6) 7731 (2) 37 (1) O (12) 1603 (2) 908 (5) (3) O(4)-C(4) 1.434 (3) O (4) 
